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Аннотация. В настоящей работе представленные результаты изучения 

взаимодействия примесных атомов водорода с вакансией в ГЦК-решетках 

никеля, алюминия и интерметаллида Ni₃Al. Исследование проводилось с 

помощью компьютерного моделирования и методами молекулярной динамики 

с применением потенциала межатомного взаимодействия ЕАМ с 

использованием специализированного программного обеспечения XMD. 

Исследовано изменение энергии связи атомов водорода с вакансиями в трёх 

материалах с двумя типами междоузлий – октаэдрические и 

тетраэдрические поры, с применением широкого диапазона концентраций 

водорода (от 1 до 50 атомов на расчётную ячейку). Полученные результаты 

важны для понимания процессов водородной деградации в этих материалах. 
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Введение 

Примесные атомы водорода, проникая в металлы и сплавы, способны 

оказывать влияние на их механические и физико-химические свойства, 

вызывая водородное охрупчивание, что в свою очередь ускоряет процесс 

разрушения материалов [1]. В структуре металлов и сплавов водород в 

кристаллической решетке взаимодействует с имеющимися точечными 

дефектами, что приводит к образованию стабильных комплексов, их миграции, 

а также к образованию трещин. Характерным механизмом взаимодействия 

примесных атомов водорода с точечными дефектами является взаимодействие 

с вакансиями. В процессе такого взаимодействия происходит образования 

комплексов «вакансия – водород», которые изменяют энергию образования 

вакансий, что сказывается на диффузионных процессах и накоплении 

внутренних повреждений. 



 

XVIII Всероссийская 71 научно-практическая конференция  

молодых ученых «РОССИЯ МОЛОДАЯ» 

85908.2                                   21-24 апреля 2026 г. 

В структуре ГЦК-решеток существует два основных вида междоузлий 

(пор), в которых могут располагаться атомы водорода – тетраэдрические и 

октаэдрические поры. Геометрия таких пор и их локальная электронная 

плотности, в связи с чем энергия связи водорода с вакансией могут различаться 

и будут зависеть от типа занимаемой поры.  

В настоящей работе проведен сравнительный анализ изменения 

энергетических характеристик для трёх важных материалов с ГЦК-структурой: 

чистого никеля, алюминия и интерметаллида Ni₃Al. Выбор объектов 

обусловлен их широким применением в технике (Ni – основа жаропрочных 

сплавов, Al – лёгкие конструкционные материалы, Ni₃Al – интерметаллид с 

уникальными свойствами). 

Таким образом, цель настоящей работы заключается в оценке энергии 

взаимодействия примесных атомов водорода с вакансиями в ГЦК-структуре 

представленных материалов в зависимости от концентрации водорода с 

помощью методов молекулярной динамики и компьютерного моделирования. 

Методика расчета 

Исследования проведены с помощью компьютерного моделирования 

методами молекулярной динамики с помощью программного обеспечения 

XMD и EAM-потенциалов, описывающих взаимодействие Ni–Ni, Al–Al, Ni–Al 

и Me–H. 

 Моделировалась расчетная ячейка никеля 10х10х10 (рисунок 1) с 

периодическими граничными условиями. Межатомное взаимодействие 

описывалось с помощью потенциала EAM [2,3].  

 

Рисунок 1 – Моделируемая ГЦК-решетка 

Рассматривались две серии систем: 
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- идеальный кристалл (без вакансии) с различным числом атомов 

водорода (0, 1, 10, 20, 30, 40, 50), размещённых в октаэдрических или 

тетраэдрических порах; 

- кристалл с одной вакансией и тем же количеством водорода. 

Для каждой конфигурации проводилась статическая релаксация при 

температуре 0К.  Полная потенциальная энергия системы (на атом) 

фиксировалась после достижения равновесия. 

Результаты и обсуждение 

1. Энергия связи одиночного атома водорода 

Согласно представленной ранее методики были получены значения 

энергии связи для одного атома водорода при температуре 0К в двух 

представленных пора во всех трех материалах. 

Результаты представлены в таблице 1. 

Таблица 1 – Энергия связи одного атома водорода с вакансией 

Материал 

            

                  Количество атомов Н 

Энергия связи, эВ 

Октапора Тетрапора 

Ni 

1 0,003 0,005 

10 0,044 0,051 

20 0,081 0,092 

30 0,118 0,133 

40 0,157 0,176 

50 0,201 0,221 

Al 

1 0,001 0,001 

10 0,012 0,012 

20 0,022 0,022 

30 0,033 0,033 

40 0,045 0,044 

50 0,058 0,056 

Ni₃Al 

1 0,002 0,002 

10 0,021 0,022 

20 0,039 0,042 

30 0,06 0,066 

40 0,083 0,093 

50 0,11 0,125 

 

Энергия связи рассчитывалась по формуле: 

𝐸св = (ЕВак(1) − ЕВак(0)) − (ЕИдеал(1) − ЕИдеал(0)) 

где 

ЕВак(1) – энергия ячейки с вакансией и 1 атомом водорода 

ЕВак(0) – энергия ячейки с вакансией без водорода; 
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ЕИдеал(1) – энергия идеальной ячейки (без вакансии) с 1 атомом водорода 

ЕИдеал(0) – энергия идеальной ячейки без водорода. 

Согласно полученным в ходе исследования данным, можно отметить 

следующие закономерности: 

- Энергия связи монотонно возрастает с увеличением числа атомов 

водорода. Однако, энергия связи в алюминии ниже, чем в никеле. А энергия 

связи в Ni₃Al занимает промежуточное положение между Ni и Al. Это 

указывает на то, что при насыщении водородом вакансия в интерметаллиде 

становится очень выгодной ловушкой. 

- Энергия связи для тетрапор систематически выше, чем для октапор, что 

обусловлено тем, что атомы водорода предпочитают тетраэдрические позиции 

Ni при взаимодействии с вакансией, что согласуется с известными данными о 

предпочтительном расположении водорода в ГЦК-решётке Ni. Однако в 

алюминии тип междоузлия не оказывает существенного влияния на энергию 

связи водорода с вакансией. Для Ni₃Al при насыщении водородом 

тетраэдрические позиции становятся предпочтительнее. 

Заключение 

Согласно проведенному исследованию получилось определить четкую 

закономерность способности вакансии удерживать водород. Эта 

закономерность имеет снижение в ряду Ni > Ni₃Al > Al. Энергия связи водорода 

с вакансией существенно зависит от материала матрицы. Наибольшее 

предрасположенность к образованию комплексов «вакансия – водород» 

демонстрирует никель, наименьшее – алюминий. Интерметаллид Ni₃Al 

занимает промежуточное положение. 

Тип междоузлия влияет на энергию связи и для большинства материалов 

выгодным расположением атомов водорода является тетраэдрическая пора. 

Концентрационная зависимость показывает, что вакансия способна 

аккумулировать большое количество атомов водорода (не менее 50), причем 

энергия связи растет с увеличением числа атомов. 
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